Оценка термодинамических характеристик углеводородов, входящих в состав дизельных фракций, при изменении температуры by Павлова, А. А. & Мамец, А. С.
XXI Международная конференция «Химия и химическая технология в XXI веке»
398
процессов гидрогенизации ТНС. Установка от-
личается простотой и универсальностью (рису-
нок 1).
Основным аппаратом является реактор пе-
риодического действия (Р1), в который загру-
жается предварительно подготовленная смесь 
исходного сырья и катализатора. Реакционную 
массу выдерживают при температуре 400–450 °С 
в течение 15–60 минут, после чего полученный 
продукты разделяют в сепараторе (СВД1). Про-
дукты реакции анализируют на газовом хрома-
тографе «Хроматек-Кристалл 5000.2»
Установка апробирована на следующих ви-
дах сырья – мазут, газойль. Дальнейшей задачей 
является сравнение различных технологических 
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С помощью термодинамических расчётов 
можно определить вероятность и условия наи-
более эффективного осуществления различных 
производственных процессов, оценить влияние 
и устойчивость вещества при изменении всевоз-
можных технологических параметров, рассчи-
тать выход продуктов реакции [1]. 
Целью данной работы является расчет тер-
модинамических характеристик углеводородов 
дизельных фракций различного строения, таких 
как энтропия (ΔrSτ°), энтальпия (ΔrHτ°), энергия 
Гиббса (ΔrGτ°), при изменении температуры и 
постоянном давлении; анализ полученных дан-
ных.
Рис. 1.		Установка	гидрогенизации	тяжелого	нефтяного	сырья
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Расчет термодинамических характеристик 
был произведен при помощи программного па-
кета Gaussian, предназначенного для расчета 
структуры и свойств молекулярных систем [2]. 
Принцип расчета основан на широком спектре 
реализованных квантово-химических методик 
для моделирования молекулярных систем. Дан-
ные, рассчитанные в программе, представлены в 
таблицах 1, 2 и 3. 
Из таблицы 1 можно заметить закономер-
ность изменения энтальпии образования углево-
дородов при повышении температуры: значение 
энтальпии молекул возрастает равномерно, что 
связано с эндотермическими эффектами – при 
образовании молекул происходит поглощение 
теплоты. С ростом температуры изменение эн-
тальпии образования углеводородов происходит 
линейно.
В таблице 2 представлена зависимость из-
менения энтропии образования углеводородов 
от температуры: значение энтропии также воз-
растает равномерно. При увеличении темпера-
туры возрастает колебательная и вращательная 
энергия атомов и молекул, что приводит к уве-
личению энтропии. 
С повышением температуры величина из-
менения энергии Гиббса уменьшается линейно 
(таблица 3), что свидетельствует об увеличении 
вероятности образования молекул.
Таким образом, в ходе данной работы были 
рассмотрены закономерности влияния темпера-
туры на изменение термодинамических харак-
теристик углеводородов дизельных фракций с 
использованием квантово-химических расчетов 
на базе программного пакета Gaussian.
Работа выполнена при поддержке Россий-
ского научного фонда (Проект №18-79-00095) в 
Национальном исследовательском Томском по-
литехническом университете.
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Таблица 1. Сравнение изменения энтальпии моле-




Т = 248 К, 
р = 1 атм
Т = 273 К, 
р = 1 атм
Т = 298 К, 
р = 1 атм
бутан 221,02 223,10 225,35
бутилбензол 340,91 316,49 291,01
бутилциклогексан 513,27 517,43 522,01
Таблица 2. Сравнение изменения энтропии молекул 
углеводородов дизельных фракций при 
изменении температуры
Углеводород
ΔrSτ°, кДж/(моль • К)
Т = 248 К, 
р = 1 атм
Т = 273 К, 
р = 1 атм
Т = 298 К, 
р = 1 атм
бутан 0,294 0,302 0,309
бутилбензол 0,406 0,421 0,435
бутилциклогексан 0,408 0,424 0,439
Таблица 3. Сравнение изменения энергии Гиббса 




Т = 248 К, 
р = 1 атм
Т = 273 К, 
р = 1 атм
Т = 298 К, 
р = 1 атм
бутан 148,14 140,69 133,05
бутилбензол 441,73 431,38 420,68
бутилциклогексан 412,10 401,70 390,90
